
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037108.D                                          
  Acq On    : 27 Aug 2024  23:47
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐10
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV037108.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.175    34   42   59 rBV    73643    159233   7.03%   0.910%
  2   1.278    68   74   88 rVB   253891    270158  11.92%   1.544%
  3   1.529   146  152  167 rVB   226389    272685  12.03%   1.559%
  4   2.056   308  316  329 rVB   487517    690970  30.49%   3.950%
  5   3.339   713  715  720 rBV6    1429      1161   0.05%   0.007%
 
  6   3.680   819  821  824 rBV4     869       393   0.02%   0.002%
  7   3.709   828  830  833 rVB4    1158       646   0.03%   0.004%
  8   3.799   848  858  892 rBV2  180235    519128  22.90%   2.967%
  9   4.243   981  996 1023 rBV2  357245    898889  39.66%   5.138%
 10   4.481  1068 1070 1073 rBV4    1001       550   0.02%   0.003%
 
 11   4.555  1091 1093 1096 rBV5     745       378   0.02%   0.002%
 12   4.609  1109 1110 1113 rBV3     729       398   0.02%   0.002%
 13   4.642  1118 1120 1122 rBV2    1107       662   0.03%   0.004%
 14   4.735  1146 1149 1151 rVB3    1143       534   0.02%   0.003%
 15   4.773  1159 1161 1164 rBV2    1026       572   0.03%   0.003%
 
 16   4.805  1168 1171 1172 rBV3     956       470   0.02%   0.003%
 17   4.828  1177 1178 1179 rBV2     470       155   0.01%   0.001%
 18   4.889  1195 1197 1199 rBV3     955       518   0.02%   0.003%
 19   4.950  1200 1216 1245 rBV2  903594   2266543 100.00%  12.956%
 20   5.529  1383 1396 1430 rBV   729646   1514476  66.82%   8.657%
 
 21   5.986  1524 1538 1567 rBV   510371   1048860  46.28%   5.995%
 22   6.310  1635 1639 1643 rBV5    2203      1950   0.09%   0.011%
 23   6.378  1658 1660 1661 rBV2     722       289   0.01%   0.002%
 24   6.404  1666 1668 1670 rBV4    1237       587   0.03%   0.003%
 25   6.503  1697 1699 1701 rBV3     578       192   0.01%   0.001%
 
 26   6.519  1701 1704 1710 rVB7    1156      1302   0.06%   0.007%
 27   6.545  1710 1712 1714 rBV3     887       411   0.02%   0.002%
 28   6.558  1714 1716 1717 rBV2     685       258   0.01%   0.001%
 29   6.606  1730 1731 1732 rBV2     867       284   0.01%   0.002%
 30   6.690  1755 1757 1760 rBV4    1312       927   0.04%   0.005%
 
 31   6.764  1777 1780 1784 rVB4    1499      1181   0.05%   0.007%
 32   6.786  1784 1787 1789 rBV4     939       584   0.03%   0.003%
 33   6.857  1807 1809 1811 rBV3    1103       569   0.03%   0.003%
 34   6.912  1816 1826 1859 rBV2  240973    470370  20.75%   2.689%
 35   7.239  1916 1928 1957 rBV  1013701   1794820  79.19%  10.259%
 
 36   7.551  2015 2025 2052 rBV   157857    300009  13.24%   1.715%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037108.D                                          
  Acq On    : 27 Aug 2024  23:47
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐10
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   7.770  2091 2093 2096 rBV5    1352       651   0.03%   0.004%
 38   7.973  2153 2156 2157 rBV3    1676       794   0.04%   0.005%
 39   8.027  2164 2173 2206 rBV   419393    842928  37.19%   4.818%
 40   8.683  2370 2377 2378 rBV7    1741      1819   0.08%   0.010%
 
 41   8.780  2392 2407 2434 rBV  1109896   1851741  81.70%  10.585%
 42   9.214  2538 2542 2544 rBV6    2278      1510   0.07%   0.009%
 43   9.374  2590 2592 2594 rBV3    1343       549   0.02%   0.003%
 44   9.410  2601 2603 2606 rBV5    1044       554   0.02%   0.003%
 45   9.429  2606 2609 2610 rBV3    1123       671   0.03%   0.004%
 
 46   9.490  2621 2628 2633 rBV3    1758      2525   0.11%   0.014%
 47   9.532  2636 2641 2645 rBV7    2199      2013   0.09%   0.012%
 48   9.567  2650 2652 2655 rVB4     795       348   0.02%   0.002%
 49   9.651  2675 2678 2682 rBV5    1138      1013   0.04%   0.006%
 50   9.709  2694 2696 2697 rBV2     691       269   0.01%   0.002%
 
 51   9.763  2710 2713 2716 rBV5    1113       680   0.03%   0.004%
 52   9.812  2721 2728 2730 rBV7    1465      1314   0.06%   0.008%
 53   9.863  2740 2744 2747 rBV5    1143       965   0.04%   0.006%
 54   9.892  2751 2753 2760 rBV7     994      1116   0.05%   0.006%
 55  10.024  2791 2794 2796 rBV3     924       710   0.03%   0.004%
 
 56  10.098  2812 2817 2819 rBV5    1442      1379   0.06%   0.008%
 57  10.149  2821 2833 2856 rVV   665165   1055767  46.58%   6.035%
 58  10.403  2910 2912 2915 rVB4    1116       485   0.02%   0.003%
 59  10.464  2926 2931 2932 rBV5    1234       917   0.04%   0.005%
 60  10.561  2959 2961 2963 rBV3     817       485   0.02%   0.003%
 
 61  10.619  2976 2979 2982 rVB4    1075       598   0.03%   0.003%
 62  10.644  2985 2987 2992 rVB4    1267       685   0.03%   0.004%
 63  10.664  2992 2993 2995 rBV2    1014       508   0.02%   0.003%
 64  10.699  2999 3004 3009 rVB5    1791      1928   0.09%   0.011%
 65  10.722  3009 3011 3014 rBV3    1270       769   0.03%   0.004%
 
 66  10.735  3014 3015 3018 rBV3     895       399   0.02%   0.002%
 67  10.815  3038 3040 3043 rVB4    1305       650   0.03%   0.004%
 68  10.853  3049 3052 3055 rBV5    1065       772   0.03%   0.004%
 69  10.950  3078 3082 3083 rBV4     808       511   0.02%   0.003%
 70  10.992  3094 3095 3098 rBV2     764       383   0.02%   0.002%
 
 71  11.030  3104 3107 3108 rBV2     890       529   0.02%   0.003%
 72  11.072  3118 3120 3121 rBV      603       229   0.01%   0.001%
 73  11.114  3131 3133 3134 rBV3    1051       457   0.02%   0.003%
 74  11.181  3143 3154 3178 rBV  1146815   1824619  80.50%  10.430%
 75  11.554  3259 3270 3297 rBV  1038789   1653049  72.93%   9.449%
 
 76  12.014  3410 3413 3414 rBV2    1009       678   0.03%   0.004%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037108.D                                          
  Acq On    : 27 Aug 2024  23:47
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐10
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  12.249  3484 3486 3490 rBV5    1128       644   0.03%   0.004%
 78  12.384  3524 3528 3529 rBV3    1396      1074   0.05%   0.006%
 79  12.461  3550 3552 3555 rBV4    1288       693   0.03%   0.004%
 80  12.548  3573 3579 3580 rBV3    1478      1498   0.07%   0.009%
 
 81  12.651  3608 3611 3616 rVB5    1562      1120   0.05%   0.006%
 82  13.014  3723 3724 3727 rVB2    1648       612   0.03%   0.003%
 83  13.448  3853 3859 3860 rBV5    1895      1479   0.07%   0.008%
 84  13.593  3900 3904 3907 rBV4    1705      1476   0.07%   0.008%
 85  13.641  3916 3919 3923 rBV5    1858      1754   0.08%   0.010%
 
 86  13.841  3979 3981 3983 rBV4    1126       505   0.02%   0.003%
 87  14.059  4047 4049 4051 rBV3     967       396   0.02%   0.002%
 88  14.181  4084 4087 4090 rBV6    1562      1220   0.05%   0.007%
 89  14.300  4122 4124 4128 rBV4    1475      1142   0.05%   0.007%
 90  14.464  4172 4175 4177 rBV4    2181      1723   0.08%   0.010%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    17494415
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037108.D                                          
  Acq On    : 27 Aug 2024  23:47
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐10
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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Abundance TIC: VV037108.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037108.D                                          
  Acq On    : 27 Aug 2024  23:47
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐10
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Sulfur dioxide                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.175    5.26 ug/L       159233   1,4‐Difluorobenzene         5.529

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 83
 2 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 74
 3 4,6‐Diamino‐5‐pyrimidinyl hydrog... 206 C4H6N4O4S      071525‐41‐2 9 
 4 Benzenesulfonic acid, 2,5‐diamino‐  188 C6H8N2O3S      000088‐45‐9 9 
 5 (N‐(‐2‐Acetamido))‐2‐aminoethane... 182 C4H10N2O4S     007365‐82‐4 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 42 (1.175 min): VV037108.D\data.ms (-34) (-)
63.9

206.839.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
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5000
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Abundance #415: Sulfur dioxide
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32.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
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Abundance #6974: Aminomethanesulfonic acid
64.0

17.0

42.0 96.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0
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Abundance #83002: 4,6-Diamino-5-pyrimidinyl hydrogensulfate
64.0

126.0

42.0 98.0 152.0 179.0 206.0

1.20 1.40 1.60

m/z  63.90  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  48.00   45.90%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.90    4.66%

1.20 1.40 1.60

m/z  49.90    2.38%

1.20 1.40 1.60

m/z  64.90    1.09%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037108.D                                          
  Acq On    : 27 Aug 2024  23:47
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐10
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Sulfur dioxide       1.175     5.3  ug/L   159233   1   5.529 1514480  50.0
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